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て、 3 helix bundle protein (モノマー数 N=46) のフォールディング過程を研究した。まず、このタンパク質のフォー
ルディング順序を調べた。モデルは、 off-lattice 粗視化タンパク質モデル(アミノ酸を Ca原子で代表)を用いた。
方法としては、平衡論からのアプローチをとり、 Overdamped Langevin 方程式に従ったマルチカノニカル分子動力















ロビンのフォールディング過程を調べた。モデルは、前述の3 helix bundle の時と同じものを用いた。方法は、動力

















機構を研究した。扱った問題のひとつは3-helix bundle protein の遷移状態解析であり、モデルのパラメータを巧み
に調節することにより、選移状態を決定する要因が主としてエネルギーではなく、むしろネイティプ状態の構造であ
ることを初めて明確に示した。もうひとつは、同じネイティブ・トポロジーを持ちながら異なるフォールデイング過
程を示すことが知られている apomioglobin と apoleghemoglobin のフォールディング過程解析であり、後者につい
てはある程度までいわゆるファネル描像が成り立つこと、また前者はファネル描像では理解できないことを明らかに
した。これらの成果はタンパク質フォールディング問題の理論的理解に大きく貢献するものであり、博士(理学)の
学位論文として十分価値あるものと認めるo
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